


























































(magnetic sector) MSをはじめ FT-ICR(Fourier 
transform ion cyclotron resonance) -MSや TOP
(time-of-flight) -MSのようにイオンの高質量分
解能測定，また MS/MS (tandem MS）や ITMS































m/z Composition CAS KEGG DNP 
180.0423 C9H804 588 7 51 
180.0437 ClOH4N 24 。 。
180.0535 C8H8N203 594 7 
180.0563 CllH6N3 2 。 。
180.0575 Cl3H80 237 12 
180.0634 C6Hl 206 945 41 109 
180.0647 C7H8N402 428 3 l3 
Number of Hits 2,818 53 192 
(1) 10 possible chemical compositions composed of 





























































































質 Dの生合成中間体と推定される A とCが、 b
生物種でBが、 c生物種でBとCが見つかってい
るならば、それらを総合して Dの生合成経路とし












































































のは、米国 NationalInstitute of Standards and 
Technology (NIST）が測定し、販売している

























ある electrosprayionization (ESI）や fastatomic 
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図4. 統合マススベクトノレ。 A は1つの代謝
物質を異なる 8つの条件で、測定したマススペ
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